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 本研究では，半導体の結晶成長を対象に，第一原理計算ソフトVASP(Vienna	 Ab-initio	 
Simulation	 Package)を用いて面欠陥エネルギー計算を行った．具体的にはシリコン(Si)
中に銅(Cu)が析出する核生成自由エネルギー計算を見積もり，Cu析出物の原子レベルの動
的な挙動を調べた．また．シリコンカーバイド(SiC)において，環境依存と再構成を考慮
した精密な表面エネルギー計算からマイクロパイプ欠陥の生成起源を調べた．
　 Si結晶中にCu-Si系化合物が析出することが観測された．CuがSi中に含まれるとSiの電
気的特性に影響を与えるため，Si結晶中におけるCu析出物の形成過程を理解することは重
要である．本研究では，Si中にCu析出する核生成自由エネルギー計算を行うことで，Si中
のCu析出物の原子レベルでの挙動を調べた．結果，クラスターサイズを大きくなるにつれ
て希薄極限との差が大きくなっているため，Si結晶集においてCuは孤立分散するよりもCu
はクラスターを形成しやすいことがわかった．diamond-Siとの整合性が良くないクラス
ター形状とD03型のクラスター形状のエネルギー値にほとんど差はなく，クラスターサイ
ズによっては整合性が良くないモデルが最安定のクラスター形状となった．このことから
クラスター形状とSi結晶の整合性の良し悪しはクラスターエネルギーに影響しないと考え
られる．従って，結晶の整合性の良さはD03型が析出した原因とは関係がないと推測され
る．さらに，Si中にボロン(B)を含んだCu析出物のクラスターエネルギーを計算した結
果，最安定のクラスター形状はCuとBが同一原子として判断すると，D03型と同じ構造に
なった．この結果より，SiとCuBをD03型を形成し，後にドーパント原子であるBがCuに置
換されてD03型が形成すると考えれる．
　気相成長法(Lely-method)で成長させたSiC単結晶の{0001}面上に発生するマイクロパイ
プはリーク電流のソースとして問題となっている．一方，準安定溶媒エピタキシー(MSE	 :	 
Metastable	 Solvent	 Epitaxy)によって成長させたSiC単結晶の{0001}面は，欠陥なく成長
している．本研究では，SiC表面エネルギーからマイクロパイプの生成機構を検討するの
を目的とし，SiCの結晶多形である3C,4H,6H-SiCを計算対象に第一原理計算を用いて，表
面エネルギー計算を行った．精確なSiC表面エネルギーを求めるために，{0001}面は表面
再構成，環境による影響を考慮し，全ての面において，内部緩和を加味した計算を行っ
た．結果は各多形でSi-richにおける{0001}面は最安定，C-richでは直交面が安定であっ
た
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